(2) Crystal data and structure refinement for 2 Table S1 . Crystallographic data and structure refinement for Ti complex 2. (2) 12874 (1) 7511 (1) 1669 (1) 46(1) C (1) 13677 (3) 7265 (4) 3980 (5) 79(2) C (2) 13684 (3) 7714 (4) 4835 (3) 58(1) C (3) 14320 (4) 7909 (5) 5245 (4) 97(2) C (4) 14983 (3) 7816 (5) 4925 (6) 105(3) C (5) 14995 (4) 7467 (5) 4206 (5) 90(3) C (6) 14285 (5) 7154 (4) 3740 (4) 91(2) C (7) 14319 (4) 6773 (4) 2985 (3) 74(2) C (8) 13141 (2) 5754 (3) 4348 (3) 39(1) C (9) 13653 (3) 5207 (3) 4142 (3) 54(1) C (10) 14060 (3) 4692 (4) 4726 (4) 67(2) C (11) 13951 (3) 4716 (4) 5499 (4) 70(2) C (12) 13435 (3) 5269 (4) 5714 (3) 67(2) C (13) 13027 (3) 5772 (3) 5148 (3) 54(1) C (14) 12691 (2) 6325 (3) 3738 (2) 37 (1) (26) 15307 (3) 9161 (4) 2529 (4) 64(2) C (27) 15912 (3) 9552 (4) 2952 (3) 59(2) C (28) 15847 (3) 10044 (4) 3595 (4) 65(2) C (29) 15166 (2) 10151 (3) 3826 (3) 51(1) C (30) 14560 (2) 9761 (3) 3407 (3) 37(1) C (31) 12770 (2) 9699 (3) 4022 (2) 31(1) C (32) 13263 (2) 9370 (3) 3556 (2) 33(1) C (33) 13128 (2) 10436 (3) 4388 (3) 36(1) C (34) 12885 (2) 11082 (3) 4931 (3) 46(1) C (35) 12124 (2) 9264 (3) 4145 (2) 31 (1) C (36) 11750 (2) 9571 (3) 4813 (2) 33(1) C (37) 11144 (2) 10100 (3) 4676 (3) 40(1) C (38) 10861 (3) 10406 (3) 5325 (3) 51(1) C (39) 11159 (3) 10182 (3) 6097 (3) 54(1) C (40) 11765 (3) 9652 (3) 6243 (3) 53(1) C (41) 12062 (2) 9358 (3) 5595 (3) 40(1) C (42) 11296 (2) 8102 (3) 3995 (3) 46(1) C (43) 11503 (3) 7540 (3) 4674 (3) 46(1) C (44) 10963 (3) 7041 (4) 4904 (3) 64 (2) C (45) 10241 (3) 7098 (4) 4492 (4) 65 (2) C (46) 10051 (3) 7644 (4) 3889 (4) 59 (2) C (47) 10578 (3) 8168 (3) 3604 (3) 48 (1) C (48) 10349 (3) 8748 (3) 2928 (3) 54 (1) C (49) 12225 (6) 13199 (7) 5795 (5) 141 (4) C (50) 12559 (4) 12805 (5) 6599 (5) 85 (2) C (51) 13088 (4) 13183 (5) 7184 (5) 90 (2) C (52) 13356 (5) 12776 (6) 7910 (5) 103(3) C (53) 13063 (5) 12032 (6) 8092 (5) 93 (2) C (54) 12500 (5) 11641 (7) 7516 (6) 112(3) C (55) 12282 (4) 12050 (5) 6796 (5) 88(2) N (1) 12954 (2) 7040 (2) 3531 (2) 36(1) N (2) 10817 (2) 6114 (2) 2704 (2) 38(1) N (3) 10869 (2) 5362 (3) 3109 (2) 
1.482(10) C(6)-C (7) 1.417(8) C(8)-C (9) 1.370(6) C(8)-C (13) 1.397(6) C(8)-C (14) 1.501(6) C (9) 122.0(7) C(7)-C(6)-C (5) 116.1(7) C(9)-C(8) -C(13) 118.9(5) C(9)-C(8) -C(14) 122.0(4) C(13)-C(8) -C(14) 119.1(4) C (8) Table S4 . Anisotropic displacement parameters (A^2 x 10^3) for 2. The anisotropic displacement factor exponent takes the form: -2 pi^2 [ h^2 a*^2 U11 + ... (1) 59 (1) 65 (1) 45 (1) 8 (1) 15 (1) 5(1) Cl (2) 50 (1) 62 (1) 32 (1) - 8(1) 18 (1) -3(1) C (1) 54 (3) 60 (4) 120 (6) 43 (4) 8 (4) 11(3) C (2) 52 (3) 72 (4) 51 (3) 18 (3) 16 (3) 5(3) C (3) 103 (6) 110 (6) 73 (5) -3(4) 3(4) -25(5) C (4) 40 (3) 98 (6) 168 (9) 34(6) -3(5) -12(3) C (5) 77 (5) 78 (5) 91 (5) 30 (4) -51(4) -35(4) C (6) 143 (7) 68 (4) 72 (5) 6 (4) 48 (5) 8(4) C (7) 99 (5) 64 (4) 56 (4) 6 (3) 10 (3) 13 ( (12) 89 (4) 61 (4) 44 (3) 2(3) -5(3) 6(3) C (13) 66 (3) 57 (3) 36(3) -3(3) 5(2) 10(3) C (14) 43 (2) 39 (3) 29(2) -11(2) 9(2) -1(2) C (15) 41 (2) 39 (3) 31 (2) 0(2) 9(2) 4(2) C (16) 36 (2) 37 (3) 28(2) -9(2) 12(2) -3(2) C (17) 43 (3) 48 (3) 47(3) -1(2) 8(2) -6(2) C (18) 71 (4) 55 (4) 97 (5) 23 (4) -4(3) -19(3) C(19) 35 (2) 48 (3) 30(2) -11(2) 7(2) 3(2) C (20) 40 (3) 73 (4) 41(3) -13(3) 11(2) -11(2) C (21) 40 (3) 100 (5) 65 (4) -34(4) 20(3) -14(3) C (22) 37 (3) 75 (4) 74 (4) -24(4) -1(3) 8(3) C (23) 49 (3) 61 (4) 57 (3) 1(3) -7(3) 1(3) C (24) 43 ( (10) 124 (8) 121 (8) 55 (6) 53 (7) 41 (7) C (50) 87 (5) 76 (5) 96 (5) 6 (4) 33 (4) 6(4) C (51) 85 (5) 95 (6) 93 ( (4) 34 (2) 35 (2) 29(2) -1(2) 9(2) -3(2) N (5) 36 (2) 39 (2) 36(2) 0(2) 11(2) 1(2) N (6) 40 (2) 35 (2) 49(2) -7(2) 14(2) -7(2) O (1) 35 (2) 42 (2) 30(2) -6(1) 12(1) 1(1) O (2) 35 (2) 42 (2) 35(2) -6(2) 13(1) -3(1) _______________________________________________________________________ Table S5 . Hydrogen coordinates (x 10^4) and isotropic displacement parameters (A^2 x 10^3) for 2.
